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RESUMO

As ferramentas de fluidodindmica computacional podem ser utilizadas em reatores, a fim de representar as
principais caracteristicas dos fenémenos envolvidos de forma a ajudar na quantificacdo e na localizagdo das
anomalias do escoamento, tornando-se importante o estudo de tal ferramenta. Este trabalho objetivou a
simulagdo da geracdo de metano a partir do acetato dentro de um reator UASB executado por uma ferramenta
CFD COMSOL Multiphysics, para entdo verificar as concentragfes finais do gés metano e do acetato e a
velocidade da reacdo. Quando as concentragdes do acetato e do metano iniciam em 2 mols/m® e zero observou-
se que as concentracdes finais atingiram 0.8 mols/m® e 1,4 mols/m® respectivamente. Os resultados da
simulagdo ficaram préximos a estudos experimentais realizados anteriormente em outras pesquisas. As
equacdes governantes para a solugdo numérica de problemas basearam-se nas "Equacfes de Navier-Stokes" e a
expressao da taxa de reacdo e as constantes foram retiradas do modelo ADM1. O tempo maximo simulado foi
de 1500 segundos.

PALAVRAS-CHAVE: Producéo de metano, reator UASB, ferramenta CFD.

INTRODUCAO

De acordo com ZERBINI (2000), uma das principais alternativas hoje utilizadas para o tratamento de esgotos
domeésticos no Brasil tem sido o tratamento anaerobio, principalmente através de reatores de manta de lodo.
S&o vérias as caracteristicas favoraveis desses sistemas, entre elas o baixo custo, simplicidade operacional e
baixa producéo de solidos.

Aliado a tais caracteristicas estdo o clima e as condi¢es ambientais propicias do Brasil, que oferecem durante
todo 0 ano temperaturas relativamente elevadas, acelerando o mecanismo de tratamento. Entretanto, mesmo
com tantas caracteristicas favoraveis e propicias, o tratamento anaerébio demonstra grande dificuldade em
produzir um efluente dentro dos padrdes estabelecidos pela legislagdo ambiental do pais.

Observa-se entdo, a grande necessidade do uso de sistemas de pés-tratamento de efluentes de reatores
anaerobios, adequando tal efluente aos requisitos da legislagdo ambiental. A funcdo do pds-tratamento,
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portanto, é complementar a remocao de matéria organica (DBO e DQO) que se inicia no reator anaerdbio e
remove 0s nutrientes e patdgenos que ndo foram removidos durante a fase inicial do tratamento (ZERBINI,
2000).

Em projeto de reatores, busca-se conhecer que capacidade, tipo de reator e que método de operacdo sdo os
melhores em determinada tarefa. Como isso pode requerer que as condigdes no reator variem com a posicao e
com o tempo. Esta questdo s6 pode ser respondida por uma integracdo adequada da equacdo de taxa para a
operacdo. Isto pode ser dificil, devido a influéncia da temperatura e da composicdo do fluido reagente que
podem variar ponto a ponto dentro do reator, dependendo do caréater exotérmico ou endotérmico da reacéo.
Diversos autores indicar que sdo muitos fatores a ser considerados na estimagdo do desempenho de um reator.
O principal problema no projeto de reatores é achar a melhor maneira de tratar estes fatores (LEVENSPIEL,
2010).

A simulacdo computacional torna possivel simular em laboratério fisico os fendmenos em projetos ou em
prototipos, cujas escalas passam a ser fator limitante. Outra vantagem é permitir a visualizac&o tridimensional
do escoamento, facilitando o conhecimento das caracteristicas do fluido (JANTIM NETO et al., 2008).

As ferramentas de fluidodindmica computacional podem ser utilizadas em reatores, a fim de representar as
principais caracteristicas dos fendmenos envolvidos, de forma a ajudar na quantificagdo e na localizacdo das
anomalias do escoamento, tornando-se importante o estudo de tal ferramenta, jA que as bibliografias neste
assunto sdo escassas.

O objetivo deste estudo é simular a formacdo de metano a partir do acetato em reatores anaerobios, sendo ele
um dos acidos volateis intermediarios mais importantes na formagdo do biogas que ocorre nos reatores UASB.
A simulagdo foi realizada por meio da ferramenta fluidodindmica computacional COMSOL Multiphysics,
utilizando-se 0 médulo de reacdo, de transferéncia de massa por convecgdo e difusdo e as equacgdes de Navier-
Stokes. Com uso dessa ferramenta determinaram-se as caracteristicas do escoamento como velocidade e as
concentragdes do acetato e do gas metano.

MATERIAL E METODOS

Segundo Hirsch (1998), as equagBes governantes para a solugdo numérica de problemas envolvendo
escoamento de fluidos baseiam-se nas solucGes de equagdes de conservacdo da continuidade, do movimento e
da conservacdo da energia, desenvolvidas por modelos diferenciais aplicados aos fenémenos de transporte.
Esses modelos de equacionamento sdo conhecidos como "Equagdes de Navier-Stokes", apresentados a seguir:
partindo da aplicagdo da 2° Lei de Newton a um elemento infinitesimal de volume de um fluido real, obtém-se
as forgas de tensdo normal, forcas de tensdo tangencial e as forcas de campo. A somatdria dessas forgas nas
direcles X, y e z é dada pela Equacéo 1.

SE=mv, Yy, Yy, NN
OX oy oz ot 1)

Utilizando os operadores do célculo vetorial, € possivel decompor a Equacdo vetorial 1 em trés equagdes na
forma diferencial, uma para cada direcdo coordenada, conforme as equacdes 2, 3 e 4.

aGxx + Gryx + sz +pB — p Vx 88\/X -|-Vy aa\;x +Vz ag/x + a;/tx
X X A
OX oy 0z @)
oV, NV oV, oV
0T, .\ oo, N 0T, B~ AV, y +V, Ly, LY
§X ay az p y 6X 6y 82 8t (3)
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A forma final da Equacédo de Navier-Stokes é:
p%+ PTTY = pBeB - Vp+ £ 9TV )+ w97
©®)

Onde B é a componente do campo considerado em determinada direcdo de um plano de coordenadas em trés
dimensdes e p a massa especifica do fluido em estudo. A Equagdo 5 é uma expressdo geral para a descrigdo do
movimento dos fluidos.

Para a aprendizagem do modelo de formacdo do metano a partir do acido acético, foi utilizado o exemplo de
deposicdo de carbono em catalise, que ocorre dentro dos reatores. Este exemplo é um modelo de reagdo que
ocorre tanto no software COMSOL Multiphysics em conjunto com o0 COMSOL Reaction Engineering Lab,
analisando a decomposicao térmica do metano em hidrogénio e carbono sélido.

Apds a aprendizagem da simulacéo, foi elaborado um modelo de simula¢do da formacdo do metano a partir da
decomposicdo do acetato que ocorre dentro de um reator UASB. A reacdo quimica global do modelo em
estudo esta apresentada na equacédo estequiométrica 6.

CH,COO™ +H,0 < HCO; +CH, ©

Foi utilizado o COMSOL Reaction Engineering Lab para editar a férmula da reacéo acima (equagdo 6) e entdo
definir a equacédo a ser utilizada. A seguir, determinaram-se as concentracdes iniciais do acetato e do metano.
Na resolucdo dos passos foi estabelecido um tempo de 10°®s, tolerancia relativa de 10 e tolerancia absoluta de
107,

Para a taxa de reacdo foi utilizada a seguinte expressdo com base no modelo ADM1 (Carvalho, 2006):
r= kA,Bac (Sac - (Ka,ac + SHCO3 )_ Ka,acsac) )

Onde, kagac = 10%, ky2c= 1,74.10°, S, = concentracéo do acetato.

O proximo passo foi exportar para 0 COMSOL Multiphysics, na dimensdo 2D aplicando o modelo de
conveccdo e difusdo. A geometria seguiu 0 modelo piloto de reator em estudo na UTFPR - Campo Mourdo,
com altura de 80 cm e largura de 28 cm.

O valor da concentracdo de entrada do acetato foi baseado na tese de doutorado de Carvalho (2006). Os
resultados obtidos naquele trabalho mostraram que a concentracio do acido volatil foi de 118 mgHAC.L™ para
o afluente e 49 118 mgHAC.L™ para o efluente. Na solucéo informatica escolheu-se o modelo estacionério da
solucdo da equacdo de Navier Stokes para condicdo de fluido incompressivel e 0 tempo maximo de 1500
segundos.

RESULTADOS E DISCUSSAO

O resultado da simulacéo da velocidade da reacdo onde o acetato é transformado em metano esta apresentado a
seguir na figura 1. O mesmo ocorrido no tutorial de aprendizagem pode ser observado na simulagdo da
decomposicdo do acetato em metano. Proximo as paredes a velocidade é quase nula devido a existéncia da
camada limite hidrodindmica. Como esta reacdo ocorre dentro de um reator no formato de um tubo, o atrito
causado pelas paredes do reator faz com que a velocidade do fluido tenda a zero nas paredes.
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Na parte do leito onde as bactérias se alojam a velocidade é homogénea devido a porosidade do meio. Neste
trecho ndo foi considerado a influéncia das paredes, por este motivo a velocidade ndo se torna nula. O tempo de
simulacdo durou 1500 segundos.

Time=1500 Surface: Velocity field [m/s] Max: 9.599e-4
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Figura 1. Velocidade da decomposicéo do acetato em metano [m/s].

As concentragBes do acetato e do metano estdo apresentadas na figura 2. A concentragdo inicial do acetato
comeca a diminuir na entrada do meio poroso, onde as bactérias a degradam em metano, diminuindo
significativamente na saida, chegando-se ao valor aproximado de 0.8 mols/m®. Este resultado ficou préximo ao
valor encontrado na tese de doutorado de Carvalho (2006), cuja concentracdo média do &cido acético do
afluente do reator foi de 0,83 mols/m”.

Para a concentracdo do metano, a simulagdo foi realizada com o tempo de 1400 segundos, com concentracao
inicial do metano igual a zero. Conforme a reacdo interage com as bactérias a producdo de metano aumenta
para 1 mol/m? atingindo seu valor final de 1.4 mol/m®.

Os resultados da simulagdo para a concentragdo do acido acético ao longo do comprimento do reator para 0s
tempos de 500, 1000 e 1500 segundos, sdo apresentados na figura 3. Verifica-se que a variagdo da
concentracdo ocorreu de forma exponencial continua estabilizando-se nos valores aproximados de 0.6 (figura
3a), 0.8 (figura 3b) e 1.0 mol/m* (figura 3c), respectivamente para os tempos de 500, 1000 e 1500 segundos.
Para o resultado de 1500 segundos verifica-se que houve uma instabilidade numérica que provocou uma
oscilagdo nos valores no final do gréfico.
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Figura 2. Concentragéo do acetato e concentracéo do CH, em [mol/m?].
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Figura 3. Concentragéo do acetato (a =500s, b =1000s, ¢c = 1500 s).
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A representacdo da formacdo de metano ao longo do reator é apresentada nos gréficos da figura 4. Verifica-se
que a concentracdo de metano que se inicia com valor nulo é aumentada ao longo do reator estabilizando-se
nos valores aproximados de 1.35, 1.18 e 1.13 mols/m® para os respectivos tempos de 500, 1000 e 1500
segundos. Para a concentracdo final do metano para o tempo de 1500 segundos verifica-se uma oscilagdo nos
valores. Esta oscilagdo ocorreu provavelmente devido a uma instabilidade numérica no processo de solucéo nos
modelos aplicados. Os resultados obtidos permitem avaliar uma estimativa da concentracdo final de metano

resultante da degradacdo do &cido acético verificando-se uma concentracdo meédia final de aproximadamente
1.20 mols/m* de metano.
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Figura 4. Concentragdo do metano (a =500 s, b = 1000 s, ¢ = 1500 s).

CONCLUSOES

Os resultados obtidos na simulagdo da reacdo em que ocorre a degradagdo do acetato e formagdo do metano
ficaram proximos de estudos experimentais realizados em outras pesquisas, provando que a simulagdo auxilia
nos estudos das anomalias que ocorrem dentro dos reatores.

As simulagBes realizadas neste trabalho permitem verificar a possibilidade de aplicacdo da ferramenta de
fluidodindmica computacional como forma de estudo preliminar para projeto de reatores. Sendo assim, estudos
futuros permitirdo a aplicacdo desta ferramenta, considerando as reacBes de forma mais completa e ainda as
condicdes hidrodinamicas mais proximas dos modelos experimentais.

Em trabalho futuros serdo simuladas outras reagdes para a formacdo de biogas, considerando as condigdes
geométricas, com diferentes tipos de entrada e escoamento tridimensional.
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